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てαにほぼ比例するので,結局 再ま低温での負の極小値 γmln.を有 し,又高温ではほぼ一定値
γh.t.に近づく｡




























係数 との一貫 した振舞いを調べるまでには到底達 してはいない｡固体電子論に基づ く第一原理
からは石田8)がSiに対 してフォノン分散曲線と熱膨張係数の温度依存性の実験値を再現するこ
とに成功 している｡彼は phillipsによって提唱された共有結合電荷モデル9)を採用 し,共有結合















を決定するためには,次の様な6行 6列の永年方程式 を解 く必要がある｡
1LDsaf′(qト a･(42M∂ss′∂｡p瞳 0 (5)
ここで,Mはイオンの質量, S,S′-1,2は単位構造内の両種の2つのイオン, a,p -(.T,y,
I)tj=, デカル ト座標の成分を示す｡ダイナミカル行列DsasP,(q)は力定数テンソル?saP,帆)を用
いて次の様に与えられる｡
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甲'si3,ap～- 筈 (三笠 -∂a,p) (8)
(8)式から, C｡ulomb力定数の格子定数 (- a )微係数 dP(瓶aは,即ちに次式の様に書き下せ
る｡




p'S2'sTPb,--∑壁 器 q｡qp exp ( 乙q･h, (10)q.:･v
(10)式の格子定数微係数 dp(2)/daは,Coulomb類似力による主たる寄与 11-- 39(2)/aの他に,
2つの余分の寄与を含んでいる｡それらの1つは,擬ポテンシャルの詳細によるもので,(10)式
の積分の中に次の因子 ′2を含むものである｡
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次に長波長極限では,フォノン振動数 項 j=,弾性波の速度に関係 し,又a,82は弾性定数 cjに
結びつけられる.従って, [100], [110], [111]の対称性の良い方向に対 しては,(2)式を
変形することによって次の様な長波長フォノンモー ドGrtineisenパラメータに対する表式 を得
る｡
･L(g-- 0)-守 +∑ち票 /(2∑朽 ) 冊) L･/) _)
ここで, C)は立方晶系の弾性スティフネス定数 c ll,C.2,C44を, A)は問題 とするj モー ド
に対する1次の係数を示す｡Si,Geのラマンモ⊥ ド, ゾーン境界でのいくつかのモー ドのフ
ォノン振動数の圧力微係数19~21)及び長波長フォノンの弾性スティフネス定数の圧力微係数22)
から得られたモー ドGrtineisenパラメータを,TableIに示す｡ゾーン中心とゾーン境界の間の
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'Lk-1･5,Geに対 して, γTA--1･8,γTAニー 0･4,γTX. -212,γLX.-1･8)に対する
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- 21)は, SiとG｡Pのラマンスペク トルへの圧カルについて考察する｡Weinsteinと Piemarlnl
効果を135kbarまで調べ,フォノン振動数の圧力 2次微係数 d2wJdp2は非常に小さいこと
を見出した｡この事実は,(19坑 の関係 を圧力Ap下での振動数の変化 A a,iを評価する際に用い
てよいことを示 している｡則ち,
Ap
Aw 乙= W乙γ乙耳 但2)
この様な手続きで求められた si及びGeの共有結合一金属結合転移圧力 (第 2節で用いたと
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